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東北大理 長谷 川 正之 渡 部,三 鹿
金属中のイオン間二体力は.イオン.間q)直接相互作用 (クーロン斥力 ,.閉殻電子の
変換反擁力 )の他に伝導電子を媒介とした間接相互作用 .,すなわちあるイオ ン
o')場に よって偏廃 した伝導電子の遷蔽場 を他U)イオンが感 ずること匹よる相互
作用が存在す ることは良 く知 られているO 全 く同様に伝導電子を媒介 とする多
くのイオン間の相互 作用が金属中のイオy弼多俸力eJoriginとして考 えられ
る. 一般e)多体力の定式化 は ,あるイオン配例に対する電子系の自由エネルギ
ーを電子 ･イオ ン相互作用について展開することによb行 うことが出来 るo こ
の際 ,二体力は電子 ガス系qJ遮蔽関数に よD決められることが知 られているが
一般に有効 n体力は電子o'Dn体のグ 7)_-ン節数 ,いわば n次め分極関数によっ
て決められることが示 される｡
ここでは特に伝導電子qJS次o'3分庭に由来するイオン間相互●作用に注 目しよ
う｡ 直鋲 クーロン相互作用 と伝導電子の偏魅を通 じて0')簡捷的 な相互作用o'D尚
には後妙 な打 ち消 し合いが起 るために特 に5次の偏魅を通 じての イオン間相互
作用を考蕗す ることが重安であると尽われる｡摂動の取束性 から判断 して更に
高択a)偏庵効果に よるイオン間 (多体 )相互作用o')盛宴性は急敵tyflL鮮少するで
あろ う｡ 5次oj分極効果はダイヤFラムで表 わすと図 1a)5種類_に分類 され るo
図 1-のダイヤグラムは電子 .イオ.ン相互 作用に遮蔽効果 を完全に とb入れてあ
9,その他の電子間相互作用については等次で取 b扱 っている｡(イ)は イオンe)
selfener'gy を与え,イオン間相互作用には関係 しない｡(｡)は イオン間二体
ポチ/シャルに対 する寄与を与える.これ奇U2(5) (,) とするo〔うは イオン
間 三体力を与えるO.失望尚 での三体力の計算はかなD大変であるから,こて で
は 5個のイオンが正三角形の演点に位置する最 も簡単 な配列に対する結果だけ
を示 してお こう.Naに対する結果 は図 5a)ようになるoS次oI)分慶 を通 じて




ポテ ンシャ ルを採用 してい るため ,こe)モデルポテ ンシャ ルは 1健のイオンに
よる多重散乱 を考慮 した tr馳 trixと考 えるべきであろ うo したがってU2(5)
(r) は 2次a)分魔に よる二体 ポ テンシャルU2(2)(r) a)計算にお小 てすで
に取 b込まれてい ると考 えるべきであるo U2IL2)(r)は図 2のダイヤグラム
で表わされ る｡ 直接 クーロン相互作用 とU2(2) (r)の都 は図4に示 してある｡
~上 で三体ポテンツヤ Jt,についての初歩的な計算結果 を示 したが,この ような
三体ポテ ンシャルが液体金属 の種 kO性質に どa)ような効果 を及ぼすか調 べる
こ とは興味深 いO実際 ,場 合に よっては (特に多価金属 )圧力や圧縮率に対 し
てかなb大 きな寄与をもつ ことが我 々UJ計算 で示 されている｡ また三体ポテン
シ ャ ルが存在する場 合 でも考 える物理 に よっては有効二体ポテンシャ ルを定義
で きる｡ こe)際 こo'D有効 ポテ ンシャルは三体分布関数を含む一般に複雑 な熱力
学的関数 である｡ 実際三体力が存在するときの全 エネルギー及 び圧力に対 する
有効二体 ポテンシャんについてはCasanova らが形式的な議論 を与えている｡
また Percus-Yevick(PY)理論に三体 ポテンシャ ルを導入 した時o'3有効 イ
オy聞ポテンシャルについての議論がRowlinsonに よって与えられている｡
数年前 Johnson-Hutchinson-March(JHM)は実験 で観測 された構造因
子 をp-YおよびBorn-GTeen(BG)に用 しつて有効二体 ポテ /シャルを計算
したが,これは三体ポテ ンシャ ル(お よび三体相関 )を複雑 に反映 したもので
あろ うO こ0'Dように三体力が存在するとき一つの有効二体力 で種 々の物理量 を
統 一的に記述 できな くなbpairtheory は放たんをきたす｡ そ の鍍たんが






餌 1. 5次の分極によるイオ ン間 相互 作用O 2重 の点線は渡赦
された電子 ･イオ ン相互作用 を表 わ し,実線 は電子 の





図 2A 2次の分極 に ょるイオ ン間二体 ポテ yシ ャ ル U2(2)(R12)0
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図 5. Na(100℃)のThree-Body Potential
図 4.Na(一oo℃)の PairPotential
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